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 39       ! Number of general parameters                             
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  5    !Nr of atoms; cov.r; valency;a.m;Rvdw;Evdw;gammaEEM;cov.r2;   
            alfa;gammavdW;valency;Eunder;Eover;chiEEM;etaEEM;n.u.                
            cov r3;Elp;Heat inc.;n.u.;n.u.;n.u.;n.u.                             
            ov/un;val1;n.u.;val3,vval4                                           
 C    1.3644   4.0000  12.0000   1.9803   0.1720   0.8712   1.2395   4.0000 
      9.4734   2.1241   4.0000  31.8793  79.5548   5.7254   6.9235   0.0000 
      1.2636   0.0000  -0.0537   5.7133  33.5629  11.9957   0.8563   0.0000 
     -2.8983   4.7820   1.0564   4.0000   2.9663   0.0000   0.0000   0.0000 
 H    0.6853   1.0000   1.0080   1.3588   0.0622   0.7625  -0.1000   1.0000 
      9.3992   5.0518   1.0000   0.0000 121.1250   3.8196   9.8832   0.0000 
     -0.1000   0.0000  -0.1609   3.8654   3.2462   1.0000   1.0698   0.0000 
    -15.7683   3.3504   1.0338   1.0000   2.8793   0.0000   0.0000   0.0000 
 Si   1.9006   4.0000  28.0600   1.9610   0.2074   0.6295   1.2962   4.0000 
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     13.2693   1.3618   4.0000  24.9985 139.9309   2.9124   7.4273   0.0000 
     -1.0000   0.0000 128.2031   4.5110   8.0583   0.8381   0.8563   0.0000 
     -5.8495   2.2852   1.0338   4.0000   2.5791   0.0000   0.0000   0.0000 
 Cl   1.8500   1.0000  35.4500   2.0155   0.2300   0.3837  -1.0000   7.0000 
     11.5000   8.1330   1.0000   0.0000   0.0000   9.8611   6.7579   0.0000 
     -1.0000   0.0000 143.1770   6.2293   5.2294   0.1542   0.8563   0.0000 
    -10.2080   2.9867   1.0338   1.0000   2.5791   0.0000   0.0000   0.0000 
 X   -0.1000   2.0000   1.0080   2.0000   0.0000   1.0000  -0.1000   6.0000 
     10.0000   2.5000   4.0000   0.0000   0.0000   8.5000   1.5000   0.0000 
     -0.1000   0.0000 127.6226   8.7410  13.3640   0.6690   0.9745   0.0000 
    -11.0000   2.7466   1.0338   4.0000   2.8793   0.0000   0.0000   0.0000 
 10      ! Nr of bonds; Edis1;LPpen;n.u.;pbe1;pbo5;13corr;pbo6       
                         pbe2;pbo3;pbo4;n.u.;pbo1;pbo2;ovcorr                    
  1  1 139.8093 110.6913  77.2102   0.2737  -0.7584   1.0000  38.4226   0.3288 
         0.1235  -0.2010   8.6973   1.0000  -0.1042   6.1688   1.0000   0.0000 
  1  2 159.8520   0.0000   0.0000  -0.4646   0.0000   1.0000   6.0000   0.6170 
        12.3878   1.0000   0.0000   1.0000  -0.0098   8.5954   0.0000   0.0000 
  1  3 100.3210  25.7142   0.0000   0.1000  -0.5558   1.0000  17.2117   0.4687 
         5.0000  -0.2900   8.8000   1.0000  -0.1100   6.0000   1.0000   0.0000 
  1  4 135.7409   0.0000   0.0000  -0.8229  -0.5000   1.0000  35.0000   0.4627 
         1.8090  -0.2500  15.0000   1.0000  -0.0884   5.1701   1.0000   0.0000 
  2  2 170.0433   0.0000   0.0000  -0.3573   0.0000   1.0000   6.0000   0.7489 
         9.6471   1.0000   0.0000   1.0000  -0.0169   5.8818   0.0000   0.0000 
  2  3 238.3492   0.0000   0.0000  -0.7467   0.0000   1.0000   6.0000   0.5536 
        19.6541   1.0000   0.0000   1.0000  -0.0438   6.8851   0.0000   0.0000 
  2  4 112.8570   0.0000   0.0000   0.0944  -0.2000   0.0000  16.0000   1.1523 
         1.5000  -0.2000  15.0000   1.0000  -0.1027   5.7987   0.0000   0.0000 
  3  3  96.3825  54.0531  30.0000   0.5398  -0.3000   1.0000  16.0000   0.0476 
         0.2865  -0.8055   7.1248   1.0000  -0.0681   8.6957   0.0000   0.0000 
  3  4 126.4334   0.0000   0.0000   0.0074  -0.2000   0.0000  16.0000   0.4633 
         0.4729  -0.2000  15.0000   1.0000  -0.0590   5.9410   0.0000   0.0000 
  4  4 125.6675   0.0000   0.0000   0.0004  -0.2000   0.0000  16.0000   0.4115 
         1.0000  -0.2000  15.0000   1.0000  -0.1062   7.0000   0.0000   0.0000 
  6    ! Nr of off-diagonal terms; Ediss;Ro;gamma;rsigma;rpi;rpi2    
  1  2   0.0431   1.7204  10.3632   1.0386  -1.0000  -1.0000 
  1  3   0.0600   1.9000  11.0000   1.6400   1.5700  -1.0000 
  1  4   0.2651   1.6255  11.4529   1.6000  -1.0000  -1.0000 
  2  3   0.0640   1.4723  13.8391   1.3266  -1.0055  -1.0000 
  2  4   0.0628   1.6671   9.6285   1.2123  -1.0000  -1.0000 
  3  4   0.1840   2.0046  10.8573   1.8069  -1.0000  -1.0000 
 36    ! Nr of angles;at1;at2;at3;Thetao,o;ka;kb;pv1;pv2             
  1  1  1  75.3892  20.0233   2.1017   2.4996   0.0031  35.9933   1.0400 
  1  1  2  71.5185  11.6939   6.5331   0.0000   0.0000   0.0000   1.0400 
  1  1  3  72.5239  22.3583   2.0393   0.0000   1.0031   0.0000   1.0400 
  1  1  4  89.0053  28.5172   1.5017   0.0000   1.0001   0.0000   1.0400 
  1  2  1   0.0000  28.5244   6.0000   0.0000   0.0000   0.0000   1.0400 
  1  2  2   0.0000   0.0000   6.0000   0.0000   0.0000   0.0000   1.0400 
  1  2  3   0.0000   2.5000   1.0000   0.0000   1.0000   0.0000   1.2500 
  1  3  1  69.3369  18.9270   2.1333   0.0000   1.0031   0.0000   1.0400 
  1  3  2  72.5949  14.8347   2.4952   0.0000   1.0000   0.0000   1.0400 
  1  3  3  69.3369  19.6964   2.0703   0.0000   1.0031   0.0000   1.0400 
  1  3  4  76.2780  26.1530   2.8178   0.0000   1.0031   0.0000   4.0000 
  1  4  1   0.0000  30.0000   3.0000   0.0000   1.0000   0.0000   1.0400 
  1  4  2   0.0000   0.0100   0.2345   0.0000   1.0000   0.0000   2.7952 
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  1  4  3   0.0000  20.0000   3.0658   0.0000   1.0001   0.0000   1.0400 
  1  4  4   0.0000  25.0000   3.0000   0.0000   1.0000   0.0000   1.0400 
  2  1  2  72.0977   8.3496   2.2003   0.0000   0.2000   0.0000   1.0400 
  2  1  3  72.5949  13.8347   2.4952   0.0000   1.0000   0.0000   1.0400 
  2  1  4  85.1985  30.0000   1.3349   0.0000   1.0001   0.0000   1.3216 
  2  2  2   0.0000  27.9213   5.8635   0.0000   0.0000   0.0000   1.0400 
  2  2  3   0.0000  47.1300   6.0000   0.0000   1.6371   0.0000   1.0400 
  2  3  2  77.4183  10.2268   4.0230   0.0000   3.2555   0.0000   1.0400 
  2  3  3  79.2712  10.2508   2.4946   0.0000   2.6950   0.0000   1.2160 
  2  3  4  77.2718  29.5037   2.0331   0.0000   1.0000   0.0000   1.2400 
  2  4  2   0.0000  30.0000   2.9929   0.0000   1.0000   0.0000   1.0454 
  2  4  3   0.0000  25.9794   4.3814   0.0000   1.0000   0.0000   2.0717 
  3  1  3  69.3369  18.9270   2.0703   0.0000   1.0031   0.0000   1.0400 
  3  1  4  69.5117  11.0362   1.5017   0.0000   1.0001   0.0000   1.0400 
  3  2  3   0.0000  27.4206   6.0000   0.0000   1.6371   0.0000   1.0400 
  3  2  4   0.0000  28.3692   1.3744   0.0000   1.0000   0.0000   1.1590 
  3  3  3  76.2257  38.6984   0.8301   0.0000   0.0005   0.0000   1.3036 
  3  3  4  71.7728  14.2543   2.0331   0.0000   1.0000   0.0000   1.2400 
  3  4  3   0.0000  26.5965   1.4947   0.0000   1.0001   0.0000   1.0400 
  3  4  4   0.0000  30.0000   2.2512   0.0000   1.0000   0.0000   1.0400 
  4  1  4  77.1943  30.0000   1.5017   0.0000   1.0001   0.0000   1.0400 
  4  3  4  75.1218  30.0000   2.6173   0.0000   1.8054   0.0000   2.0677 
  4  4  4   0.0000  28.1306   1.7111   0.0000   1.0000   0.0000   1.1586 
 13    ! Nr of torsions;at1;at2;at3;at4;;V1;V2;V3;V2(BO);vconj;n.u;n 
  1  1  1  1   0.0000  38.9174   0.3649  -8.2931  -2.0127   0.0000   0.0000 
  1  1  1  2   0.0000  49.1001   0.2713  -8.5284  -1.5309   0.0000   0.0000 
  0  1  1  0   0.0000   0.6675   0.0000  -8.2352   0.0000   0.0000   0.0000 
  1  1  1  4   0.0000  19.3871   0.0103 -25.5765  -1.7255   0.0000   0.0000 
  0  1  2  0   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000 
  0  1  4  0   4.0000  45.8264   0.9000  -4.0000   0.0000   0.0000   0.0000 
  0  2  2  0   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000   0.0000 
  0  2  3  0   0.0000   0.0000   0.1200  -2.4847   0.0000   0.0000   0.0000 
  0  4  4  0   4.0000  45.8264   0.9000  -4.0000   0.0000   0.0000   0.0000 
  2  1  1  2   0.0000  34.0265   0.3804  -6.3917  -0.9965   0.0000   0.0000 
  2  3  3  2   0.0000   0.0000   0.0640  -2.4426   0.0000   0.0000   0.0000 
  2  3  3  3   0.0000   0.0000   0.1587  -2.4426   0.0000   0.0000   0.0000 
  4  1  1  4   0.0000  80.5586   0.1104  -8.0928  -1.7255   0.0000   0.0000 
  0    ! Nr of hydrogen bonds;at1;at2;at3;Rhb;Dehb;vhb1              
 
